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Definiciones



Modelado

 Planta: Conjunto de sectores

 Sector: Conjunto de equipos



Enfoques de simulación de plantas

 Global u orientado a 

ecuaciones

 Modular
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Simuladores de planta
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Modelos físicos-químicos



Componente

Polar

No electrolito

< 10 atm

Parámetros de 
interacción - Sí

LLE - Sí
Wilson, UNIQUAC

LLE - No
NRTL, UNIQUAC

Parámetros de 
interacción – No

UNIQUAC
> 10 atm

SRK
Electrolito

Aq. Electrolyte 
Pkg

No polar

Real
PR, SRK

Seudo real

> 1 atm
Chao Seader, 

Grayson Streed

Vacuum
Raoult’s Law



Flash isotérmico
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Corriente material

 Composición

 Flujo

 Presión

 Temperatura

 → Cálculo flash isotérmico



Cálculo flash

 BM: 𝐹 = 𝐿 + 𝑉

 BC: 𝑧𝑖𝐹 = 𝑥𝑖𝐿 + 𝑦𝑖𝑉

 Equilibrio: 𝑦𝑖 = 𝐾𝑖𝑥𝑖

 Fracción vapor: 𝜃 =
𝑉

𝐹

 σ𝑖 𝑥𝑖 = 1 ,σ𝑖 𝑦𝑖 = 1

 Incógnitas: 𝑥𝑖, 𝑦𝑖, 𝐿, 𝑉, 𝜃

Video de cálculo flash

Apunte de flash

MATLAB

https://youtu.be/iYtwmPxySNM?si=_-YHc5RpZS1VBoMU
https://www.frro.utn.edu.ar/repositorio/catedras/quimica/4_anio/integracion4/trabajos_practicos_problemas_resueltos/problemas_resueltos/Resolucin%20de%20un%20Flash%20Isotrmico.pdf
https://la.mathworks.com/matlabcentral/fileexchange/22364-isothermal-flash-calculation-using-soave-equation-of-state


Bubble point y dew point

 Punto de burbuja: Bubble point

 Punto de rocío: Dew point

 Mezcla binaria, A y B.

 El componente más volátil es A.

 x: Fracción molar en el líquido de A.

 y: Fracción molar en el vapor de A.

 𝜒 =
𝑚V

𝑚V+𝑚L
: Título de vapor, fracción másica de vapor.
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Cálculo de flash

Título como resultado

 Datos: x, P, T

 Resultado: 

 Si  = 0, líquido.

 Si  = 1, vapor.

 Si 0 <  < 1, líquido y vapor.

Título como dato

 Datos: x, P, 

 Resultado: T

 Si  = 0, T bubble point.

 Si  = 1, T dew point.

 Datos: x, T, 

 Resultado: P

 Si  = 0, P bubble point.

 Si  = 1, P dew point.
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Síntesis de procesos

Reacciones

Reactores

Separadores

Intercambiadores

Servicios y controladores



Hidrodesalquilación de tolueno

Estructura de entrada-salida



Hidrodesalquilación de tolueno

Block Flow Process diagram (BFD)



Hidrodesalquilación de tolueno

Process Flow diagram (PFD)



Niveles de modelado



Reacciones

 De conversión;

 De equilibrio;

 Cinéticas;

 Cinéticas-equilibrio reverso.
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Simulación estacionaria



Simulación dinámica



Simuladores comerciales



Chemcad

Esta foto de Autor desconocido está bajo licencia 

CC BY-SA-NC

http://cuentoscancionesymascosas.blogspot.com/2014/03/primer-premio-en-el-concurso-de.html
https://creativecommons.org/licenses/by-nc-sa/3.0/
https://creativecommons.org/licenses/by-nc-sa/3.0/
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Aspen plus



Aspen HYSYS



UNISIM



ProSimPlus



COCO



DWSIM

DWSIM

https://dwsim.org/


Margen de error



Margen de error de simuladores

Variable Margen típico de error

Temperatura 1-2 %

Presión 1-2 %

Flujo másico o volumétrico 1-5 %

Composición de fases 2-5 %

Equilibrio L-V complejo 5-10 % (o más)



Errores de medición

Variable Error típico absoluto Error típico relativo

Presión 0.1 a 0.5 bar 0.5 % a 1.5 %

Temperatura 0.5 °C a 2 °C 0.2 % a 1 %

Caudal ―- 1 % a 5 %

Composición 0.5 % a 2 % absoluto 1 % a 5 %



Factores que afecta al margen de error

 Modelo termodinámico elegido:

 Ej: NRTL, Peng-Robinson, UNIFAC, SRK, etc.

 Un modelo mal elegido puede introducir errores del orden del 10–20 % en 

equilibrio líquido-vapor o propiedades físicas.

 Calidad de los datos del sistema:

 Si el sistema tiene componentes bien caracterizados (por ejemplo, agua, 
metano, etanol), los errores son bajos.

 Para mezclas complejas (como nafta, biodiesel, aceites), los errores pueden 

ser mayores.



Factores que afecta al margen de error

 Cierre de balances:

 Si el proceso tiene recirculaciones o muchos equipos acoplados, el error 

acumulado puede aumentar si no se ajustan adecuadamente los 
parámetros de convergencia.

 Condiciones operativas extremas:

 A presiones muy altas, temperaturas criogénicas o mezclas reactivas, el 
margen de error puede aumentar significativamente (10 % o más).

 Aproximaciones en los modelos de transferencia de calor y masa:

 El modelado simplificado de intercambiadores, reactores o torres de 
destilación puede agregar errores adicionales.



Criterio

 El error tolerable depende del objetivo de la simulación.

 Las limitaciones impuestas en la práctica reducen la utilidad de 

una solución exacta.

 Es un error de novatos dedicar recursos a reducir el error cuando 

ya se tiene un error tolerable para el objetivo de la simulación.

 En la práctica, muchas veces solo importa el orden de magnitud.
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